






























+ β 1( i E )FMM(rlr2 if)β 2( i f) FMM (r2r l i f)
+ a l(i E)F EM (r lr 2 i E)P 2(i E)VME(r 2r l iE)
+ β 1( iE)VME(r lr 2i E )a 2( i f)FE氾(r 2r l i E) ] d f
ここに, a,Pはそれぞれ粒子の電気的,磁気的な分極率, FAB(r′ r w )はr点にあり,




















山 崎 隆 浩
1T型層状遷移金属ダイカルコゲナイ ドTiS2の層間に3d遷移金属をインターカレー トし
たM∬TiS2(M-3d遷移金属 )は磁性及び輸送現象に興味深い現象を示す｡ これらの層間化
合物の磁性,輸送現象及びインターカレーションの構造を理論的に解明するために,電子状態
の計算を行なってきこ｡M∬TiS2の電子帯構造の計算は, マッフィン-ティン球近似を使っ
たself-consistentAPW法を用いて行なった.電荷密度の決定は 1/100Ryの精度内でエネルギ
ー固有値が求まるように行なった｡実際の計算は,比較的結晶構造の簡単なTiS2,FeTiS2,
CrTiS2,Feュ/3TiS2の常磁性状態に対して行なった.FeTiS2･Feュ/3TiS2のフェルミレ
ベルは状態密度のピーク付近にあり,そこでの状態密度 p(EF)は大きな値を持ち,強磁性の
でやすい実験結果と対応する｡しかし,-Feュ/3TiS2のp(EF)はFeTiS2のp(EF)の半分
程度の値である｡このことはFel/3TiS2のTc(-55K)はFeTiS2のTc(-160K)に比
べて低いという実験事実と対応しているOまたFel/3TiS2のp(EF)には,Feの 3d 成分
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